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Хроматографическая идентификация обычно 
вклю чает проверку совпадения пиков на хром а­
тограмме пробы с пиками предполагаемых ком­
понентов (XjHa эталонной хроматограмме. Если 
t -  характеристика удерж ивания проверяемого 
пика пробы, £ѵ-  характери сти каX при тех же ус­
ловиях разделения, a d -  заданны й пользовате­
лем критерий, то при Цѵ-£ | < d  делается вывод о 
возможном присутствии X в пробе. Этот прием 
реализуется, в частности, в инф ормационно-по­
исковых системах (ИПС) для качественного а н а ­
лиза реальных объектов [1]. Возможность р ас ­
шифровки определяется наличием  базы  данны х 
(БД) по характеристикам  удерж ивания индиви­
дуальных вещ еств - предполагаемы х ком понен­
тов пробы. Компьютерный качественный анализ 
смесей с очень сложным и непредсказуемым со­
ставом (объекты окружаю щ ей среды и т. п.) целе­
сообразен на стадии предварительного отбора
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“подозреваемых" и должен вклю чать использова­
ние других поисковых признаков (например, в 
ком бинированны х методах) [2]. Если ж е набор 
возможных компонентов пробы априорно извес­
тен и ограничен, а их эталонны е характери сти ­
ки удерж ивания не совпадаю т между собой и мо­
гут быть уточнены  непосредственно в ан а л и ти ­
ческой лаборатории, то надеж ность опознания 
сущ ественно повы ш ается. В этом случае резуль­
таты  компью терной идентиф икации п ри н и м а­
ют в качестве окончательных. Примером мож ет 
бы ть качествен н ы й  газохром атограф и чески й  
ан али з бензинов по методике [3]. А налогичные 
методики прим еняю т и в анализе других объек­
тов.
К сожалению, достоверность идентиф икации 
редко оцениваю т количественно, хотя при и с ­
пользовании вероятностны х алгоритм ов так ая  
оценка вполне возм ож на [4]. Соответствую щ ие
алгоритмы предложены и для качественного хро- 
матографического анализа [5]. Они применимы, 
поскольку лю бая характеристика удерж ивания t 
(время, объем, индекс Ковача и др.) является ре­
зультатом изм ерения - случайной величиной, 
варьирую щ ей при повторном вводе пробы вслед­
ствие непредсказуем ы х колебаний давления, 
тем пературы  и других факторов. Воспроизводи­
м ость х ар а к те р и с ти к  у д ерж и ван и я  явл яется  
важ нейш им  фактором, влияю щ им на достовер­
ность и дентиф икации  [6]. П оследняя зави си т  
такж е от селективности tv от выбора критерия d, 
от полноты используемой локальной базы  д ан ­
ных (ЛБД) и от других факторов [7]. Воспроизво­
димость и селективность характеристик удержи­
вания для каждой конкретной методики долж ­
ны быть исследованы заранее.
В данной работе вероятностны е алгоритмы 
использованы  для оценки достоверности компь­
ютерной хром атографической идентиф икации 
индивидуальны х углеводородов в бензинах. Для 
расш ифровки хроматограмм применяли извест­
ные (“ф ирм енны е”) ИПС.
Состав бензинов определяли (до С9 вклю чи­
тельно) в режиме программирования тем перату­
ры по методике [3] на хроматографе Perkin-Elm er 
AutoSystem  XL с автоматическим  вводом пробы. 
М етодика детально описана в наш ей работе [8]. 
Для всех пиков абсолю тные времена удерж ива­
ния (1) фиксировались с точностью  до 0,001 мин, 
а  линейны е индексы удерж ивания по Ковачу (/] - 
с точностью  до 0.1 единицы. Отнесение пиков на 
хром атограм м ах вели параллельно с помощью 
двух ИПС: из пакета программ TurboChrom Navi­
gator и из пакета Ріапоеы ф ирмы  Solutions: компь­
ютер -  P en tium -100. Статистические характери­
стики выборок при м ногократном повторении 
анализов рассчиты вали, пользуясь стандартны ­
ми программами.
И дентификация основывалась на сопоставле­
нии времен (TUrboChrom) или индексов (Pianoeu) 
удерж ивания, значения критерия сі в обоих слу­
чаях задавались пользователем. Л окальная БД, 
входящая в состав программы Pianoeu, включает 
эталонные индексы удерживания более 200 уг­
леводородов известного строения. В их число вхо­
д ят  практически  все возмож ны е компоненты  
прямогонных бензинов до С9 и некоторые более 
тяжелые. HnCTUrboChrom работаете ЛБД, созда­
ваемой сам им  пользователем  с прим енением  
индивидуальных веществ и стандартны х образ­
цов бензина. В эту ЛБД были включены времена 
удерж ивания 78 основных компонентов прям о­
гонных бензинов, вплоть до С9. Эталонные харак­
теристики удерж ивания периодически уточня­
лись непосредственно для данной колонки, дан ­
ного прибора и данного реж има разделения в 
ходе анализа  бензинов с известным индивиду­
альны м составом (по ASTM 5134); ввиду дрейфа 
требовалась незначительная коррекция значе­
ний tx .
Оценка воспроизводимости
П рим енению  вероятностны х алгоритм ов в 
методе ГЖХ меш ает недостаточная изученность 
воспроизводим ости характеристик удерж ива­
ния. В литературе очень мало данных по статис­
тическому распределению случайных погрешно­
стей этих характеристик и их соотношению для 
разны х пиков одной хроматограммы, а без этих 
данны х оценить достоверность компьютерной 
идентиф икации нельзя. Поэтому в первой серии 
опытов в одинаковых условиях были получены и 
обработаны 18 хроматограмм одной и той же про- 
бы (прям огон н ы й  гидроочи щ ен н ы й  бензин , 
ф ракция нк-180). Из 167 пиков, имеющихся на 
каждой хроматограмме, для статистических рас­
четов были отобраны хорошо разрешенные пики, 
имеющие гауссовскую форму, относящиеся к раз­
личны м участкам  хроматограммы и однозначно 
идентифицируемые компьютером. Данные по 5 
пикам показаны  в табл. 1. Соответствующие уг­
леводороды имею т от 6 до 8 атомов С, а их содер­
ж ания в бензине попадают в интервал 0.2 - 2.0 %.
Таблица 1
Воспроизводимость абсолютных времен удерживания при повторном вводе пробы
Компонент К Значения t  
(t . +t )' m i n  m ax7
S W ,% Нормальность
выборки
2-метилпентан 15,76 15,60 +15,75 0,053 0,34 +
2,4-диметилпентан 21,12 20,91 -з- 21,10 0,065 0,31 +
Диметил циклопентан 25,63 25,50 + 25,70 0,068 0,26 +
Этилбензол 46,99 46,83 + 46,99 0,052 0,11 +
1,2 - диметилбензол 50,54 50,40 + 50,55 0,049 0,10 +
S - выборочное стандартное отклонение параметра t для п -  18; W -коэффициент вариации.
С татистическая проверка показала, что при 
повторном вводе пробы абсолютные (а такж е от­
носительные) времена удерж ивания варьирую т 
приблизительно в соответствии с законом нор­
м ального распределени я; для подавляю щ его 
больш инства пиков коэффициенты асимметрии 
и эксцесса не превы ш аю т своих критических 
значений. Для индексов удерж ивания норм аль­
ное распределение наблю далось лиш ь как ис­
ключение. Это соответствует данным [9].
Из табл. 1 видно, что современная хроматогра­
ф ическая аппаратура дает высокую воспроизво­
димость характеристик удерж ивания даж е при 
работе в режиме программирования тем перату­
ры, что и позволяет вести компьютерную иден­
тификацию . Абсолютные времена удерж ивания 
всех компонентов воспроизводились на уровне 
коэффициента вариации (W), не превыш аю щ его 
0,4 % '. С тандартны е отклонения (S), вы раж ен­
ные в минутах, оказались практически одина­
ковыми для разны х пиков, а соответствую щ ие 
дисперсии были статистически однородны. О т­
носительны е зн ач ен и я  погреш ностей с н и ж а ­
лись при переходе к более тяжелым компонентам.
Попарно взяты е значения t в серии однотип­
ных хроматограмм для любых пиков оказались 
закоррелированны ми (г = 0,98+0,99), т.е. при пе­
реходе от одной хроматограммы к другой наблю ­
дался  согл асован н ы й  (детерм и н и рован н ы й ) 
сдвиг всех пиков. Поэтому переход к относитель­
ным характеристикам  удерживания должен был 
уменьш ать влияние случайных погреш ностей, 
что и было подтверждено в эксперименте: для 
индексов удерживания W < 0,1 %. Это делает иден­
тиф икацию  по индексам удерж ивания предпоч­
тительной.
Во второй серии опытов сопоставляли хром а­
тограммы 25 проб однотипных бензинов, произ­
веденных на одной и той же установке в разное 
время (в течение нескольких месяцев). Х ромато­
граммы отличались друг от друга сильнее, чем в 
предыдущей серии, но пики, отнесенные компь­
ютером к одному и тому же X, обнаруж ивались 
на больш инстве (от 18 до 25) хром атограм м . 
Значения t для таких пиков при обработке серии 
хроматограмм варьировали, но параметры  S и W 
были примерно таким и же, как при повторном 
анализе одной пробы. Однако статистическое 
распределение значений t при анализе разны х 
проб для многих пиков не отвечало закону нор­
мального распределения. Нарушение норм аль­
ности можно объяснить неслучайны м  характе­
ром отбора вариант. Так, например, 3-метилок- 
тан  был опознан компьютером только в 18 случа­
ях из 25. В остальных пробах 3-м етилоктан либо 
действительно отсутствовал (что м аловероятно 
ввиду однотипности проб), либо его пик компью­
тер приписывал другому веществу. Искусственное 
исклю чение части  вари ан т из исходной (нор­
мально распределенной) выборки должно приво­
дить к асимметрии и /и л и  эксцессу, что и наблю ­
далось для ряда компонентов [8]. Если же искус­
ственного ограничения выборки не происходи­
ло, то, по наш им данным, норм альны й характер  
распределения вариант обычно сохранялся.
Таким образом, вероятностны е алгоритм ы , 
созданны е в расчете на нормальное распределе­
ние характеристик  удерж ивания, прим еним ы  
для тех ИПС, которые используют в качестве по­
исковых признаков абсолютные или относитель­
ные времена удерж ивания и при этом не пропус­
кают действительно присутствующих компонен­
тов. Применимость указанных алгоритмов к оцен­
ке ИПС, использующих индексы Ковача, нуж да­
ется в дополнительной проверке.
Близость значений  S для разны х компонен­
тов бензина позволяет оценить стандартное от­
клонение генеральной совокупности данных. Для 
времен удерж ивания о * S« 0.057 мин. Эта вели­
чина, в целом характеризую щ ая методику, ис­
пользовалась в дальнейш их расчетах.
О ценка с е л е к т и в н о с т и  х а р а к т ер и с т и к  
удерживания
Селективность значений  ^ определяется зн а ­
чениям и Д - разностям и соседних значений  1 в  
ранж ированной Л БД. О бозначим как Д, и Д2 р ас­
стояния от пика X до соседних пиков (слева и спра­
ва) на идеальной хроматограмме, содерж ащ ей 
все компоненты Л БД. Зн ач ен и я  Д, и Д2 для обеих 
ЛБД были вы раж ены  в минутах, а  затем  и в “сиг­
мах", с учетом ранее найденного зн ачен и я о. Из 
табл.2 видно, что соседние компоненты в ран ж и ­
рованной ЛБД TürboChrom отличаются по време­
ни удерж ивания в среднем  на 0 ,6  м инут (>10 
“сигм"). Малые (Д <3 а) различия между соседни­
ми значениям и ^ составляли примерно 20 % от 
общего числа вещ еств в этой ЛБД. Точные совпа­
дения по £ѵ («межэталонные наложения») в ЛБД 
не вы явлены, м инимальное значение D состав­
ляет 1,5 а.
В более полной ЛБД Pianoeu характеристики
1 Для сравнения: на хроматографе ЛХМ-8МД с интегратором И-02 при вводе пробы вручную те же характеристики углеводо­
родов варьировали гораздо сильнее, в изотермическом режиме 0,7 % < W < 3,1 %.
соседних веществ отличаются меньше, чем в Л БД 
TürboChrom  (для сопоставимости брали тот же 
диапазон  соединений, вплоть до С9, и переводи­
ли значения индексов во времена удерживания). 
Полученные значения tx различаю тся в среднем
на 0,3 минуты, т.е. на 5,5 "сигм ’. Малые разли ­
чия (Д < 3 о) наблюдались в 32 % случаев, а точное 
совпадение времен удерж ивания двух разны х 
веществ было выявлено только в 3 случаях (2 %).
Таблица 2
Времена удерживания некоторых углеводородов в Л БД TürboChrom
Номер 
в ЛБД
Название Т ,°Скип’ tx, мин Д, мин Д/о
11 н-гексан 78,6 18,163
2,208
0,276
0,328
2,056
38,7
4.8
5.8 
36,1
12 2,2-диметилпентан 78,9 20,371
13 метилциклопентан 79,5 20,647
14 2,4-диметилпентан 79,5 20,975
15 бензол 81,0 23,031
Так как вероятностью  случайного сдвига к а ­
кого-либо пика на 3 и более “сигм” при норм аль­
ном распределении можно пренебречь, то при 
правильном выборе критериев совпадения для 
обеих ИПС “опознание” отсутствующего в пробе 
вещ ества за  счет сдвига пика другого компонен­
та  пробы должно быть довольно редким собы ти­
ем. Времена (или индексы) удерж ивания углево­
дородов при данной воспроизводимости их изм е­
рения и в пределах ограниченного перечня “воз­
можно присутствующих” компонентов пробы яв ­
ляю тся весьма селективны ми поисковыми при­
знакам и. Для сравнения укажем, что селектив­
ность поисковых признаков в спектральном ан а ­
лизе может быть существенно хуже [10].
Если использовать рассмотренны е ЛБД для 
расш и ф ровки  хром атограм м , полученны х на 
приборе с худшей воспроизводимостью характе­
ри сти к  у д ер ж и ван и я  (наприм ер, на приборе 
ЛХМ-8МД). то все значения Д при их вы раж ении 
в “сигмах" окаж утся намного ниже. Вероятность 
лож ны х и д ен ти ф и кац и й  в этом  случае сущ е­
ственно повысится. Тот же эффект должен наблю­
даться при переходе к качественному анализу  
проб более сложного состава, например крекинг- 
бензинов. Тогда в ЛБД придется дополнительно 
вклю чать все возможные компоненты соответ­
ствующих проб, это приведет к уменьшению сред­
него расстояния между значениям и  tyn меж эта- 
лонным налож ениям. Надежность идентиф ика­
ции в этом случае такж е снизится, несмотря на 
высокую воспроизводимость характеристик удер­
ж ивания.
Оценка вероятности идентификационны х  
ошибок
При расш ифровке хроматограмм возможны 
две разны х ошибки:
а) при слишком больших значениях d /o  и м а­
лых Д компьютер может принять за X (при его 
отсутствии в пробе) пик другого компонента про­
бы (У). А приорная вероятность ложной иденти­
ф икации X далее обозначается символом а:
б) при слиш ком низких значениях d /o  и боль­
ш их Д можно не опознать действительно присут­
ствующ ий X ввиду небольшого случайного сдви­
га его пика. Вероятность такого “пропуска сигна­
ла" обозначим символом ß.
По мере увеличения d величина а  должна р а­
сти, а ß сниж аться. Вероятности обеих ошибок 
зависят и от селективности ty (в основном от Д, и 
Д2). При нормальном распределении Іэти  веро­
ятности можно оценить по приближенным ф ор­
мулам [5,11]:
а = 1 - 0 o[ ( \ r d)/o] + 0 o[(A2-d)/a]; d < Д,; d < Д2. (1)
ß=1 -2 0 g(d/a). (2 )
где Ф0- ф ункция Лапласа. Формулы выведены в 
рамках модели, включающей ограничения:
а) пики хроматограммы имеют гауссовскую 
форму и хорошо разрешены:
б) характеристика положения пика на хром а­
тограмме пробы (t) - нормально распределенная 
случайная величина, соответствую щ ие зн ач е­
ния s приблизительно одинаковы для всех пиков;
в) в БД имею тся не совпадающие между собой 
значения для всех предполагаемых компонен­
тов пробы, точно измеренные в тех же условиях, в 
которых ведется анализ. М атематическое ож и­
дание величины t для любого X совпадает с кон­
стантой t
X.
Естественно, ввиду этих ограничений можно 
оценить лиш ь ниж ний предел действительной 
вероятности ошибок. Однако, как следует из пре­
дыдущих разделов, методика ан али за  бензинов 
приблизительно соответствует данной модели, 
что и позволяет применять формулы (1), (2).
В ходе расчетов учиты вали используемые в 
каждой ИПС критерии совпадения. Критерий d 
при работе с программой Р іапоеи  одинаков для 
всех симметричных пиков и равен 0,5 (или, в не­
которых случаях, 0,6) в ш кале индексов Ковача. 
После перевода в единицы t этот критерий для 
разных пиков пробы оказы вается несколько р аз­
личны м (на уровне 0.03-0 .07 мин), но всегда я в ­
ляется величиной того же порядка, что и s. В си ­
стем е TurboChrom  по ум олчанию  установлен  
критерий d  = 0,03 tv, т. е. вещ ество опознается, 
если различие между t и £ѵ не превы ш ает 3 %. Для 
разны х компонентов пробы численная величи­
на d  различна: от 0.3 до 1.5 мин, но во всехслуча-
Таким образом, при выш еуказанны х режимах 
расш ифровки ж елаемая надеж ность качествен­
ного анализа бензинов не достигается ни в той, 
ни в другой ИПС.
Оптимизация работы ИПС
Методику расшифровки хроматограмм с помо­
щью ИПС TürboChrom Navigator оптим изирова­
ли, проводя качественны й ан али з при разны х 
значениях критерия d, а  именно 0 .5% , 1.5%, 3.0 
% и 6.0 % от соответствую щих £ѵ. В табл .4 ук аза ­
но, сколько веществ удовлетворяют критерию  I tx 
- 11 < d при отнесении некоторых пиков на реаль­
ной хроматограмме прямогонного бензина (ана­
логичные данные получены по всем пикам  про­
бы). При d  = 0,005 tv "окно совпадений” оказалось
ях она намного больше, чем s, и сопоставим а с 
величиной Д.
Расчеты вероятностей проводили для 6 ком ­
понентов пробы (табл.З) и повторяли по разны м  
хроматограммам. Расчеты показывают, что п ри ­
менение весьма строгих критериев совпадения 
(d = 0,5 I) в ИПС Pianoeu делает ложную ид ен ти ­
фикацию  м аловероятной (значения а  не п ревы ­
ш аю т 0,05), но вероятность неопознания присут­
ствующего компонента довольно велика (р дохо­
дит до 0,6). Это указы вает на неверны й выбор 
критерия, величина d явно заниж ена. Аналогич­
ны е р а с ч е т ы  бы ли  п р о вед ен ы  и д л я  ИПС 
TürboChrom . В ероятность пропуска си гн ала  в 
этом случае оказалась исчезающе малой (для всех 
пиков р < 0,001), зато  вероятность лож ны х иден­
тиф икаций - недопустимо большой: для подавля­
ющего больш инства пиков а  = 1, поскольку d  > Д. 
Очевиден неудачный выбор критерия, величина 
d = 0,03 £ слишком велика, что должно приводить 
к неоднозначному отнесению пиков, а  оно допус­
тимо только при последующем использовании 
дополнительных поисковых признаков.
слиш ком узким и примерно в 10 % случаев пик 
не опознавался. При d  = 0 ,015  £ѵ и более ш ироких 
окнах таких случаев не было. С другой стороны , 
увеличение d приводит к тому, что один и тот ж е 
пик на хром атограмм е пробы можно при п и сать  
разны м  вещ ествам. Неоднозначность отнесения 
зам етна для наиболее тяж елых компонентов про­
бы (табл.4), так  как абсолю тная величина d  для 
них больше.
Неоднозначность отнесения пиков на п ракти ­
ке м аскируется тем, что из нескольких вещ еств, 
удовлетворяю щ их критерию , соответствую щ ая 
ИПС вы бирает то, у которого абсолю тная величи­
на разности  ( t - tv)м инимальна. Только это н а зв а ­
ние и вы дается на печать, т.е. ка ж д о м у  п а к у  п р о ­
бы  с т а в и т с я  в с о о т в е т с т в и е  б л и ж а й ш и й  п и к  п а
Таблица 3
Расчет вероятности идентификационных ошибок при использовании ЛБД Pianoeu (при d -  0,51)
№
пика
X t, мин fx , мин Д ,, мин Д2, мин d, мин а ß
6 2.2-диметилбутан 13.597 13.587 0.787 1.003 0.0310 0 0.32
9 2-метил пентан 15.697 15.694 0.265 0.102 0.0315 0.044 0.54
35 2,3-диметилгексан 36.393 36.409 0.780 0.175 0.0615 0.014 0.23
49 1,2-диметилциклогексан 40.727 40.719 0.241 0.567 0.0615 0.002 0.23
68 1,2,4-триметилциклогексан 47.312 47.305 0.373 0.290 0.0575 0 0.21
76 3-метилоктан 49.637 49.613 0.184 0.284 0.0515 0 0.27
Нули в столбцах вероятностей ставятся, если а  или j> меньше 0.01.
хроматограмме стандартного бензина. Однако 
при  случайном  варьи рован и и  характери сти к  
удерж ивания нет гарантии, что такой пик будет 
соответствовать реально присутствующему ком­
О птим изацию  кри тери я  d  можно вести  не 
только описанны м  вы ш е эм пирическим  м ето­
дом, но и теоретически. Ранее м атем атически  
было доказано, что при достаточной селективно­
сти, когда соседние соединения в ЛБД р азл и ча­
ю тся по £ѵна 6-8 "сигм” и более, постоянны й эм ­
пирический критерий d  = 3 о обеспечивает одно­
временное снижение вероятности обеих иденти­
ф икационны х ошибок до пренебрежимо малого 
уровня [11]. Приведенные выше данные по селек­
Такой подход не обеспечивает ж елаем ы х ре­
зультатов лиш ь в тех немногих случаях, когда для 
опознаваемого X величина Л, (или Д2) меньш е 3 о. 
При недостаточной селективности характерис­
тик удерж ивания лож ные идентиф икации про­
исходят при любых критериях совпадений. При­
мером мож ет бы ть опознание 3 -м етилоктана, 
характеристики  удерж ивания которого при д ан ­
ной методике разделения углеводородов весьма 
близки к характеристикам  3-этилгептана. Иден­
тиф икация неоднозначна при любых критериях 
(табл.4, пик 76). Именно в таких  случаях следует 
привлекать дополнительные поисковые п ризна­
поненту. Действительно, иногда при больших d 
система TlirboChrom выдает сомнительные ре­
зультаты: один и тот же пик пробы при повтор­
ном ее вводе приписывается разным веществам.
тивности характеристик удерживания индиви­
дуальных углеводородов позволили нам предпо­
лагать, что в ИПС TLirboChrom применение трех- 
сигмового критерия обеспечит необходимую н а­
дежность идентиф икации. Действительно, при 
опознании больш инства пиков трехсигмовый 
критерий обеспечил пренебрежимо малую веро­
ятность обеих ошибок (табл.5), а следовательно - 
п рави л ьн ое  и однозначное отнесение пиков 
(табл.4).
ки либо повторять анализ пробы в других услови­
ях.
Подводя итоги проведенного исследования, 
отметим следующее:
1. Воспроизводимость характеристик удержи­
ван и я при качественном  анализе бензинов на 
современной хроматографической аппаратуре 
весьма высока даже в режиме программирования 
тем пературы , что делает возможной надежную 
компьютерную идентификацию  углеводородов.
2. Селективность удерж ивания индивидуаль- 
ныхуглеводородов в соответствующих базах дан­
ных в большинстве случаев такж е достаточна для
Таблица 4
Число веществ в ЛБД TurboChrom, отвечающих критерию d при его варьировании
№
пика
t, мин d =0,005 t d=0,015t d=0,031 d=0,061 0
COII"O
7 13,63 1 1 1 1 1
10 15,75 0 1 3 3 1
38 36,60 0 2 6 12 1
68 47,31 1 4 9 19 1
76 49,63 2 3 9 18 2
Таблица 5
Оценка достоверности идентификации некоторых углеводородов 
при использовании разных критериев совпадения пиков (ЛБД TurboChrom)
№
пика
f, мин X Значения а и р  при разных d
0,0051 0,0301 d =3 о
а ß а ß а ß
7 13,63 2.2-диметилбутан 0 0,18 0 0 0 0
10 15,75 2-метил пентан 0 0,12 1 0 0 0
38 36,60 2-метил гептан 1 0 1 0 0,38 0
68 47,31 1,2.4-триметил циклогексан 0,07 0 1 0 0 0
76 49,63 3-метилоктан 1 0 1 0 1 0
Нули в столбцах вероятностей ставятся, если а или р меньше 0.01.
надежной идентификации.
3. И звестны е ком пью терны е систем ы  р а с ­
ш ифровки хроматограмм могут не обеспечить 
требуемую достоверность идентиф икации, если 
используются произвольны е (неоптимальные) 
критерии совпадения пиков.
4. При обнаружении большинства углеводоро­
дов оптимизация критериев совпадения метода­
ми теории вероятностей позволяет снизить до 
допустимого уровня вероятность обеих идентифи­
кационны х ошибок одновременно. Н адеж ность 
компьютерного качественного анализа  при  этом 
существенно повышается.
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